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5付録1.A 第一原理計算 (ab initio)








jr ¡ r0j dr
0dr + Exc[½(r)] ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ (1.6)









Ãi(r) = "iÃi(r) ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ (1.7)
ここで，Ãiは状態 iの波動関数，"iは状態 iのエネルギー準位である．ve®(r)は有効一電
子ポテンシャルであり，











¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ (1.10)





jÃi(r)j2 ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ (1.11)
と表される．ここで，occは電子が占有しているエネルギー準位数 (価電子数/2)である．
以上より，多電子問題は式 (1.7)を解くことに帰着される．しかし，式 (1.7)を組み立てる
ためには式 (1.11)から得られる ½(r)が必要である．すなわち，ve®(r)を決める ½(r)と，
ve®(r)によって決まる ½(r)が矛盾しないような解を求める必要がある．










©(r®¯) ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ (1.12)
と表される．ここで，©は原子間ポテンシャル関数，r®¯は原子®と ¯間の距離である．こ
れらは関数形が単純であるが，その信頼性・有効性が問題となる．そのため，原子埋め込
み法 (Embedded Atom Method ; EAM)(48{51)，有効媒質理論 (E®ective Medium Theory
; EMT)(52{54)，ボンドオーダーポテンシャル (Bond Order Potential ; BOP)(55{59)のよ
うに，多体相互作用を考慮して信頼性の向上を目指したポテンシャル関数も考案されて
いる．
なお，原子 ®に働く力F ®は，Etotの原子 ®の位置ベクトル r®による 1階微分より，
F ® = ¡@Etot
@r®
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C = ma1 + na2 ´ (m;n) ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ (2.1)







Fig. 2.1 Schematic illusration explaining chiral vector.













¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ (2.3)
と表される．ここで，aは最近接原子間距離である．m = n(Á = 30±)および n = 0(Á = 0±)
の CNTはらせん構造を持たず，それぞれアームチェア型，ジグザグ型と呼ばれる．
2つの異なる CNTを組み合わせた曲部を有する CNTの屈曲角 ©は，2つの CNTの
ピッチ角 Á1と Á2を用いて，
© = jÁ1 + Á2j ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ (2.4)
と表される (8)．したがって，アームチェア型 (Á = 30±)とジグザグ型 (Á = 0±)を組み合
わせる場合，その屈曲角は 30±となる．図 2.2は，解析モデルを示す．モデルは，直径の
ほぼ等しい (8,8)アームチェア型 CNT(d = 1:084 nm)を z軸に平行に配置し，(14,0)ジ
グザグ型CNT(d = 1:096 nm)を z軸に対して時計回りに 30±傾けて接合したものである．
曲部から下端までの CNTの長さは 4.047 nm，曲部から上端までの CNTの長さは 3.943
nmである．原子数は 1068個であり，初期最近接原子間距離は，グラフェンシートの実






























シャル (13)を用いる．緩和過程では，速度スケーリング法 (14)によって温度を 5 Kに制御
して 1200ステップの計算を行い，その後 5ステップ毎に運動エネルギーを強制的に取り
除き，228000ステップの計算を行う．数値積分にはベルレ法 (15)を用い，時間ステップ
は 1 fsとする．つぎに，図 2.2に示すように，下端を固定 (z軸方向の変位を拘束)し，上
端の 14個の原子に z軸方向の荷重増分¢f = 0:2 nNを加え，分子動力学法により緩和計
算を行う．この際，温度が 1 Kを越えた場合に運動エネルギーを強制的に取り除き，各
荷重下で 50000ステップの計算を行う．この負荷/緩和の操作を繰り返し，上端原子に働
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centers are on and of its normal axis, 
(c) Determination of axes   and
(b) Determination of plane   where the
z
θ
Fig. 2.3 Schematic illustrations explaining determination of cylindrical axes.





要がある．本研究では，外部負荷のない (F = 0)安定状態における原子配置をひずみの




含む平面 ³を最小二乗法によって決定する (図 2.3(b))．そして，平面 ³の法線方向を軸方
向 zとし，各重心を通る円より半径方向 rおよび円周方向 µを決定する (図 2.3(c))．
つぎに，図 2.4のように，六 (五，七)員環の隣接する頂点を結んだ三角形123，234，¢ ¢ ¢，
612を考える．六員環を無限に薄い板と仮定し，r方向の変位分布を無視すると，要素内





























Fig. 2.5 Schematic illustration explaining
triangular element, which repre-
sents bond length and angle.
ur(µ; z) = c1 + c2µ + c3z ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ (2.5)
uµ(µ; z) = c4 + c5µ + c6z ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ (2.6)
uz(µ; z) = c7 + c8µ + c9z ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ (2.7)
これは，有限要素解析における三角形要素内の変位の内挿と同様である．三角形要素123を
例に取り，変形前の座標を (r0; µ0; z0)，変形後の座標を (r; µ; z)とすると，定数 c1 » c9は，
6個の節点座標 µ10，z10，¢ ¢ ¢，z30および 9個の節点変位u1r，u1µ，u1z，¢ ¢ ¢，u3zを式 (2.5)»(2.7)
に代入することにより求められる．ここで，節点 ®の変位は，
u®r = r




® ¡ µ®0 ) ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ (2.9)
u®z = z

























































































¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ (2.14)




























































































































































¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ (2.18)
で与えられる．

















F = 0.0 nN F = 0.2 nN F = 0.6 nN F = 1.0 nN
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Fig. 2.7 Change in distribution of strain, "zz, during tension.
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Fig. 2.8 Distribution of strain, "zz, at inside and outside of bend junction.
ものである．
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Fig. 2.9 Change in distribution of strain, "µµ, during tension.
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Fig. 2.10 Distribution of strain, "µµ, at inside and outside of bend junction.
曲部の処理に任意性があるため，ここではあえて簡単な「はり」を対象とした．CNTの
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Fig. 2.11 Change in distribution of strain, "rµ, during tension.
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含まれる c軸に沿った Si-C四面体の数であり，Xは結晶系の頭文字 (C ; 立方晶，H ; 六
方晶)である．図 3.1は，2H-，3C-，4H-，6H-SiCの積層構造を模式的に示す．Si-C四面
体において，間隔が広い部分を shu²e set，狭い部分を glide setという．表 3.1は，4つ
の SiCポリタイプの積層構造を 3種類の表記法；Ramsdell法，HÄagg法，Zhdanov法で
示す．HÄaggの表記法において，符合が変わる積層を六方晶的 (hexagonal)な積層 (h層)，
符合が変わらない積層を立方晶的 (cubic)な積層 (c層)という．1周期中の h層の割合を
hexagonalityといい，これを表 3.1に合わせて示す．






































































































Fig. 3.1 Schematic illustlations explaining stacking sequence of SiC polytypes.
Table 3.1 Stacking sequence and hexagonality of SiC polytypes.
Ramsdel HÄagg Zhdanov hex. (%)
2H AC'(AC'¢ ¢ ¢) +¡ 11 100
3C ABC(AB¢ ¢ ¢) + 1 0
4H ABA'C'(AB¢ ¢ ¢) + +¡¡ 22 50

















Fig. 3.2 Simulation models of 2H-, 3C-, 4H- and 6H-SiC polytypes.
する．k点は，Monkhorst-Packの方法 (18)に基づき，2H-，3C-，4H-，6H-SiC単結晶の




整を行い，原子に働く力を 4 pN以下に，応力を 0 GPa(¾ij < 10 MPa)に制御する．こ
の状態を基準として，z軸方向 ([0001]方向)に微小引張ひずみ¢"zzを加え，引張変形下
における安定構造を求める．この際，原子構造の緩和および x，y方向のセルサイズの調
整を行い，原子に働く力を 4 pN以下に，x方向と y方向の垂直応力を 0 GPa(¾ii < 100
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Table 3.2 Lattice constants and energy di®erences between SiC polytypes.
Lattice constants a, c (nm) ¢Etot (meV/atom)
This work Expt. This work Other calc.
2H 0.3086, 0.5064 0.3076a, 0.5048a 2.193 2.7d, 2.0e
3C 0.4371 0.4358b
4H 0.3088, 1.0109 0.3079b, 1.0073b ¡1:539 ¡1:2d, ¡2:3e






Table 3.3 Elastic constants of SiC polytypes.
Elastic constants (GPa)
This work Expt.
C11 C12 C13 C33 C44 C11 C12 C13 C33 C44
2H 495.8 98.7 47.4 533.7 153.1 479a 98a 55a 521a 148a
3C 384.5 125.3 242.5 390b 142b 256b
4H 488.9 101.7 48.7 534.8 159.6 507c 108c 52c 547c 159c
6H 486.5 102.3 49.0 534.9 161.9 501c 111c 52c 553c 163c
a Ref.(26)
b The experimental data are derived by Lambrecht et al. (Ref.(27)) from the






































Fig. 3.3 Relationship between tensile stress, ¾zz, and the strain, "zz, of 2H-, 3C-, 4H-
and 6H-SiC polytypes during tension in [0001] direction.
"bzz = ¸
b=lb0と定義する．ここで，lb0は無負荷状態における shu²e setのボンド長であり，
¸bは [0001]方向引張変形に伴う shu²e setのボンドの伸びである．図 3.5は，ボンド引張
ひずみと引張ひずみの関係を示す．ボンド引張ひずみは，層 (A，B，¢ ¢ ¢)に依存せず同一








緩和および x，y，z方向のセルサイズの調整を行い，原子に働く力を 4 pN以下に，応
力を 0 GPa(¾ij < 10 MPa)に制御する．この状態を基準として，zx方向 (部分転位方向，
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Fig. 3.5 Relationships between tensile strain of shu²e set, "bzz = ¸
b=lb0 , and tensile strain,
"zz, of SiC polytypes.

























Fig. 3.6 Relationship between shear stress, ¿zx, and the strain, °zx, of 2H-, 3C-, 4H- and
6H-SiC polytypes during shear in [01¹10] direction.
[01¹10]方向)に微小せん断ひずみ¢°zxを加え，せん断変形下における安定構造を求める．
この際，原子構造の緩和および x，y，z方向のセルサイズの調整を行い，原子に働く力










は，せん断変形に伴い，shu²e setのボンドが大きく弱まる層 (2H : C'層，4H : A層，6H
3.4. SiCポリタイプのせん断変形解析 35




























験値 (15)は，それぞれ 3.33，2.39，3.27，3.02 eVであり，本解析値は実験値の 6»7割程
度である．図 3.14の結果は，定性的に理解するべきである．より精度良くバンドギャップ
を求めるためには，GW近似 (31)等の密度汎関数理論を越える手法を用いる必要がある．
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γ zx = 0.00 γ zx = 0.15 γ zx = 0.31 γ zx = 0.34
γ zx = 0.00 γ zx = 0.15
γ zx = 0.00 γ zx = 0.15
γ zx = 0.00 γ zx = 0.15
γ zx = 0.42 γ zx = 0.47
γ zx = 0.27 γ zx = 0.274












































































































































Fig. 3.8 Relationships between shear strain of shu²e set, °bzx, and shear strain, °zx, of
SiC polytypes.






















































































































































Fig. 3.9 GSF energy landscape of SiC polytypes with a shu²e set rigidly shifted along
the x direction. The abscissa is the shift displacement normalized with respect
to lattice width, xs = xd=Lx.
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Fig. 3.10 Change in density of states of 2H-SiC during shear in [01¹10] direction.
















































Fig. 3.11 Change in density of states of 3C-SiC during shear in [01¹10] direction.
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Fig. 3.12 Change in density of states of 4H-SiC during shear in [01¹10] direction.




















































































(1) 理想引張強度および引張破断ひずみは，各ポリタイプで等しく，それぞれ 45 GPa，
0.15である．
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解析は，図 4.1に示すAgおよび Alを [111]方向に周期的に積層したAg-Al人工格子を
対象とする．シミュレーションセル内の積層方向の Agおよび Alの原子層数を nとし，
人工格子を Agn-Alnと表記する．本研究では，n = 1 » 6の 6つのモデルを対象とする．
Agn-Alnのシミュレーションセルは，n = 1から順に 2，4，6，8，10，12個の原子を内














Ag - Al2 2 Ag - Al3 3




















Fig. 4.2 Simulation models of Ag bulk and Al bulk.
包し，解析ではセルの x，y，z方向に周期境界条件を適用する．初期格子定数 a0は，Ag
単結晶および Al単結晶の実験値 (7)の平均値 0.407 nmを用いる．比較のために，図 4.2
に示すAg単結晶および Al単結晶の解析を行う．
第一原理計算における波動関数は，平面波を用いて表現する．原子核と内殻電子の影響
をノルム保存型擬ポテンシャル (8)で表し，Agでは 4dおよび 5s，Alでは 3sおよび 3p軌
道の電子のみを解析する．交換相関項は，Goedecker-Teter-Huetterによる局所密度近似
(9) を用いて評価する．平面波のカットオフエネルギーは，Agn-Alnでは 1360 eV，Ag単
結晶では 1225 eV，Al単結晶では 490 eVとする．k点は，Monkhorst-Packの方法 (10)に
基づき，Agn-Alnでは n = 1から順に 18£ 18£ 9，18£ 18£ 4，18£ 18£ 3，18£ 18£ 2，
































New mixing rule (relaxed)
Fig. 4.3 Relationship between elastic constant C44 and modulation period of Ag-Al mul-
tilayer.
の，2)原子構造の緩和および x，y，z方向のセルサイズの調整を行い，原子に働く力を
0.08 pN以下に，応力を 0 GPa(¾ij < 1 kPa)に制御したもの，の 2つに対して行う．弾性
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と表される．層厚 diの比が一定である場合 (本研究では，dAg : dAl = 1 : 1一定)，複合則
による人工格子の弾性係数は積層周期に依らず一定となる．本研究で新たに定義した新



























0 (e) Al bulk
(d) Ag bulk
1 1 3 3 5 5(c) Ag − Al(b) Ag − Al(a) Ag − Al
ρ










44 は，両者ともに格子定数を 0.407 nm とし，原子を理想格子点に固定して
求められたものである．したがって，両者の差は電子的な効果のみによりもたらされて
いる．言い換えれば，両者を比較することにより，Ag/Al界面形成による電子構造の変






































Fig. 4.5 Di®erence in the charge density, ¢½, between unrelaxed Agn-Aln multilayers





んど影響しないことが分かる．一方，n = 1におけるCu44は，n > 1におけるCu44と比べ






































Relaxed Ag − Aln n














その弾性係数をDFPTにより求める (図 4.6(b))．そして，それらを従来の複合則 (4.1)に







































































































Fig. 4.8 Relationship between interface interplanar spacing and modulation period of
Ag-Al multilayer.






















Modulation period Λ, nm
Agn-Aln (relaxed)
Mixing rule (relaxed)
New mixing rule (relaxed)
Fig. 4.9 Relationship between elastic constant C11 and modulation period of relaxed
Ag-Al multilayer.
係を示す．dinter111 は，積層周期の増加に伴い増加する．一般に，材料がある方向に伸びる
とその方向の弾性係数は小さくなり，縮むと大きくなる (17)．Cr44と dinter111 の間にもこの相
関関係が成り立ち，積層周期の増加に伴うCr44の減少は，dinter111 の増加により説明できる．
図 4.9および 4.10は，Agn-Alnの弾性係数C11および C33と積層周期 ¤の関係を示す．
積層周期の増加に伴い，Cr11は増加，Cr33は減少する．C33は積層方向の変形に対応する
弾性係数であり，積層周期の増加に伴うCr33の減少は，Cr44と同様に，dinter111 の増加から説

































Modulation period Λ, nm
Agn-Aln (relaxed)
Mixing rule (relaxed)
New mixing rule (relaxed)































Fig. 4.11 Relationship between cell size, Lx, and modulation period of Ag-Al multilayer.





カットオフエネルギーは，Agn-Alnでは 816 eV，Ag単結晶では 653 eV，Al単結晶では
490 eVとする．k点は，Agn-Alnでは n = 1から順に 14£14£7，14£14£4，14£14£3，
14£ 14£ 2，14£ 14£ 1，14£ 14£ 1とし，Ag単結晶では 14£ 14£ 14，Al単結晶では
12£ 12£ 12とする．
まず，無負荷状態における安定構造を求める．原子構造の緩和および x，y，z方向のセ
ルサイズの調整を行い，原子に働く力を 0.8 pN以下に，応力を 0 GPa(¾ij < 1 MPa)に制
御する．この状態を基準として，z軸方向 ([111]方向)に微小引張ひずみ¢"zzを加え，引
張変形下における安定構造を求める．この際，原子構造の緩和および x，y方向のセルサ
イズの調整を行い，原子に働く力を 0.8 pN以下に，x，y方向の垂直応力を 0 GPa(¾ii < 1






果 (11.0 GPa)と良く一致している．表 4.1は，Agn-Aln，Agバルク，Alバルクの理想引
張強度および引張破断ひずみを示す．積層周期の増加に伴い，理想引張強度および引張





では中間層 1と 3，-1と-3，Ag5-Al5では中間層 1と 4，2と 3，-1と-4，-2と-3，Ag6-Al6





































Fig. 4.12 Relationship between tensile stress, ¾zz, and the strain, "zz, of Ag
n-Aln multi-
layers, Ag bulk and Al bulk.
Table 4.1 Ideal strength and fracture strain of Agn-Aln multilayers, Ag bulk and Al bulk
in [111] tension.
n = 1 2 3 4 5 6 Ag bulk Al bulk
Ideal strength (GPa) 12.4 10.3 11.7 10.9 11.0 11.1 17.2 10.5
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zzε = 0.00 zzε = 0.10 zzε = 0.17 zzε = 0.20
zzε = 0.00 zzε = 0.10 zzε = 0.20 zzε = 0.25








4 4(c) Ag − Al
3 3(b) Ag − Al


















Fig. 4.13 Change in charge density of Agn-Aln multilayers during tension in [111] direc-
tion.
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zzε = 0.00 zzε = 0.10 zzε = 0.18 zzε = 0.20
zzε = 0.00 zzε = 0.10 zzε = 0.17 zzε = 0.20






6 6(e) Ag − Al
























Fig. 4.13 Change in charge density of Agn-Aln multilayers during tension in [111] direc-
tion (continued).



















































































































































Fig. 4.14 Relationships between local tensile strain, "lzz = ¸













セルサイズの調整を行い，原子に働く力を 0.8 pN以下に，応力を 0 GPa(¾ij < 1 MPa)
に制御する．この状態を基準として，zx方向 (部分転位方向，[11¹2]方向)に微小せん断ひ
ずみ¢°zxを加え，せん断変形下における安定構造を求める．この際，原子構造の緩和お
よび x，y，z方向のセルサイズの調整を行い，原子に働く力を 0.8 pN以下に，x，y，z



















































Fig. 4.15 Relationship between shear stress, ¿zx, and the strain, °zx, of Ag
n-Aln multi-
layers, Ag bulk and Al bulk.
Table 4.2 Ideal strength and fracture strain of Agn-Aln multilayers, Ag bulk and Al bulk
in [11¹2] shear.
n = 1 2 3 4 5 6 Ag bulk Al bulk
Ideal strength (GPa) 2.83 1.78 1.90 1.80 1.60 1.74 1.64 2.83
Fracture strain 0.18 0.07 0.07 0.08 0.085 0.08 0.14 0.16











4 4(c) Ag − Al
3 3(b) Ag − Al
2 2(a) Ag − Al
0.02 0.021 0.022 0.023 0.024 0.025 0.026 0.027 0.028 0.029 0.03 0.031 0.032 0.033 0.034 0.035 0.036 0.037 0.038 0.039 0.04
ρ
zxγ = 0.05 zxγ = 0.07 zxγ = 0.09zxγ = 0.00
zxγ = 0.00 zxγ = 0.05 zxγ = 0.07 zxγ = 0.11
















Fig. 4.16 Change in charge density of Agn-Aln multilayers during shear in [11¹2] direction.





6 6(e) Ag − Al
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ρ
zxγ = 0.00 zxγ = 0.05 zxγ = 0.085 zxγ = 0.091
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Agおよび Alの原子層数が等しく，その層数が 1 » 6の 6つの Ag/Al人工格子の弾性
係数を求め，弾性異常現象の原因を検討した．

















(2) 引張変形に伴い，Ag/Al界面から Al側へ 1層分離れた場所に位置するAl-Al間の電
子密度が弱まり，そこに変形が集中して不安定変形に到る．
C. [11¹2]方向せん断変形解析
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(a) Unit cell (b) Simulation cell
3
3
Fig. 5.1 Simulation model of a graphene sheet.
(a) Initial condition 1 (b) Initial condition 2
Fig. 5.2 Schematic illustration of initial condition to generate ILMs in the graphene
sheet.




















©ijk(rij; rik; µijk) ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ (5.1)
と表すことができる．ここで，Nはシミュレーションセル内の炭素原子数，i，j，kは原
子を識別する指標，®は xまたは y座標，p®i は原子 iの ®方向の運動量，Mは炭素原子




























Fig. 5.3 Change in the maximum energy of atom in the graphene sheet.
的大きな誤差を生じるものである (セット 1)．もう 1つは，結合距離と力に誤差を生じる
が，その誤差を数%程度に抑えられるものである (セット 2)．本研究では，分子動力学計
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1.00 ps 1.20 ps 1.30 ps




Fig. 5.4 Change in the total energy of atoms in the graphene sheet after the energy
localization.
5.2.2 結果および考察









図 5.5は，各原子の振動モードを抽出する手順を示す．時間 t » t + ±tにおける原子 i
の速度ベクトル vi(t)の軌跡を (図 5.5(a)) 原点を通る直線 Aにより折り返し，その速度








¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ (5.2)
と定義する．V iは時間間隔 ±tにおける原子 iの振動モードを表し，そのノルムは原子が
ある方向により速く振動するとより大きくなる．直線Aは，V iのノルムが最大となるよ









Fig. 5.5 Schematic illustration of the velocity space of atom i for explaining the extrac-
tion procedure of the vibration mode of atom i, V i.
0.60 ~ 0.70 ps 0.80 ~ 0.90 ps 0.90 ~ 1.00 ps
1.00 ~ 1.10 ps 1.20 ~ 1.30 ps 1.30 ~ 1.40 ps1.10 ~ 1.20 ps
0.70 ~ 0.80 ps
ζ
Fig. 5.6 Vibration mode of atoms in the graphene sheet. V i with large norms (larger
than 75 % of its maximum) are indicated by arrows in the ¯gure.
ドを形成しており，これらの位置は図 5.4のエネルギー局在領域の位置に良く一致してい
る．逆位相 (光学モード )の振動も ILMの特徴の 1つである．
図 5.7は，図 5.6の円 ³内の 2つの原子A，Bの変位の時間発展を示す．0.80 psまでは
原子は初期モードで振動しており，その振幅は次第に大きくなる．0.80»1.30 psにおい
て振幅が大きい状態が続き，1.30 ps以降，振動は不規則となる．図 5.8は，局在振動の
励起前 (t <0.80 ps)，励起時 (0.80 ps< t <1.30 ps)，崩壊後 (t >1.30 ps)における原子A
の周波数スペクトルを示す．図中の破線で示した !maxについては後述する．


























































































































li® exp[ik ¢ (Rl0j ¡Rli)] ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ (5.3)
ここで，lと l0は単位セルを識別する指標，iと jは単位セル内の原子を識別する指標，®
は xまたは y座標，Rliは単位セル l内の原子 iの空間座標，kは波数ベクトルである．力
定数K l
0j¯










































第 1ブリルアンゾーンの経路 ¡ ¡M ¡ K ¡ ¡で求められる．図 5.10の 2つの円はグラ
フェンシートの基本単位セル内の 2つの原子を意味し，矢印は固有ベクトルを示してい
る．ILMの振動モードは系の線形固有モードの 1つと類似していることが知られており




数!maxよりもわずかに小さい．局在振動励起時は (図 5.8(b))，主ピークは !maxを越えて




トにおいて ILMが励起されたことが分かる．また，励起された ILM は，崩壊するまで
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は，x，y，zの 3方向となる．原子間ポテンシャルには Brennerポテンシャル (9)を用い，
パラメータはセット 2を採用する．
図 5.11に示すように，正負交互の初期変位 0.01 nmを，ジグザグ型 CNTでは軸方向
に，アームチェア型CNTでは円周方向に与える．同時に，ボックスミュラー法により生
成した正規乱数を利用して，系の初期温度が 10 Kとなるように各原子に初期運動量をラ
ンダムに与える．数値積分にはベルレ法 (14)を用い，時間ステップは 0.01 fsとする．
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Table 5.1 Simulation models of zigzag and armchair CNTs.
Chiral index Diameter (nm) Length (nm) Number of atoms
(12,0) 0.962 3.055 336
(10,0) 0.803 3.059 280
(8,0) 0.644 3.066 224
(7,7) 0.972 3.023 336
(6,6) 0.834 3.026 288
(5,5) 0.696 3.031 240
(a) Zigzag (b) Armchair
Fig. 5.11 Schematic illustration of initial condition to generate ILMs in the CNTs.
5.3.2 結果および考察
図 5.12は，(12,0)ジグザグおよび (7,7)アームチェア型CNTにおいて最もエネルギー
















































0.40 ps 0.50 ps 0.60 ps 0.70 ps
0.80 ps 0.90 ps 1.00 ps 1.10 ps
1.3 eV
0.5 eV










0.80 ~ 0.90 ps 0.90 ~ 1.00 ps 1.00 ~ 1.10 ps 1.10 ~ 1.20 ps
0.40 ~ 0.50 ps 0.50 ~ 0.60 ps 0.70 ~ 0.80 ps0.60 ~ 0.70 psη
Fig. 5.14 Vibration mode of atoms in the (12,0) zigzag CNT. V i with large norms (larger




























































cm −1ωmax = 1675 cm −1ωmax = 1666 cm −1ωmax = 1652
cm −1= 1668ω cm −1= 1668ω
Fig. 5.15 Power spectrum distribution in the (12,0), (10,0) and (8,0) zigzag CNTs.






られず，ILMは励起されていないと考えられる．図 5.17は，(7,7)CNTの振動モード V i
の分布を 0.10 ps毎に示す．原子は円周方向に振動しているが，長時間に渡る一定の振動
モードの形成は見られない．図 5.18(a)は，図 5.17の円 »内の原子の高エネルギー状態間









0.40 ps 0.50 ps 0.60 ps 0.70 ps
0.80 ps 0.90 ps 1.00 ps 1.10 ps
0.50 eV
1.30 eV









0.80 ~ 0.90 ps 0.90 ~ 1.00 ps 1.00 ~ 1.10 ps 1.10 ~ 1.20 ps
0.40 ~ 0.50 ps 0.50 ~ 0.60 ps 0.70 ~ 0.80 ps0.60 ~ 0.70 ps
ξ
Fig. 5.17 Vibration mode of atoms in the (7,7) armchair CNT. V i with large norms



































































cm −1ωmax = 1666 cm −1ωmax = 1656cm −1ωmax = 1682
cm −1= 1599ω cm −1= 1588ω
Fig. 5.18 Power spectrum distribution in the (7,7), (6,6) and (5,5) armchair CNTs.
(a) Zigzag (b) Armchair
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Table 5.2 Summary of simulation results.
Chiral index Vibration Excitation Number Average of number
direction of ILM of ILMs of ILM cycles
(12,0) Axial ° 5 14
(10,0) Axial ° 4 15
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